












(2002年 11月 22日收到;2003年 2月 17日收到修改稿)
　　在镍基单晶超合金中 ,由于单晶 Ni的晶格常数比单晶 Ni3Al的稍小 , 在 Ni Ni3Al晶界面上必然要出现错配.采
用分子动力学模拟了镍基单晶超合金的 Ni Ni3Al晶界的结构 ,考虑了两个不同的初始模型 , 并进行了分子动力学
弛豫.弛豫的结果均表明:由于晶格的差异形成的错配能不是通过长程晶格错配的方式来释放 , 而是通过在局部区
域形成位错的方式释放的.由于 Ni3Al相周围 Ni相环境的不同 ,形成的位错也有所不同.
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1.引 言









体结构属于 Cu3Au型 L12 面心立方有序结构.在其
晶体结构的每一个晶胞中包含有 4 个原子 ,其中 3
个Ni原子处在面心位置 , 1个 Al原子占据 8个角的
位置.因此 ,在 Ni3Al单相中原子比例有 Ni:Al=3:
1.Ni3Al的晶格常数为 0.3567nm.Ni 单晶的结构也
属于面心立方结构 , 其晶格常数为 0.3524nm ,较
Ni3Al的略小.镍基单晶超合金的结构是由基体γ相
(Ni相)以及以立方形存在的 γ′相(Ni3Al相)组成.
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型如图 1(a)与(b)所示 , 坐标系的 x , y , z 三个坐标




向建立的 ,在 x , y , z 方向分别包含 82 ,82 , 8个单位
元胞.Ni相与 Ni3Al相的交界面均为{100}面.在图 1
(a)的模型Ⅰ中 ,Ni3Al相是穿过 x 轴 ,分布着 81个
单位原胞(包含 162排原子),与 Ni 相的 82个原胞
(包含 164排原子)相对应 ,在模型 Ⅰ中包含的总原
子数为 213 , 840个 ,其中 Ni3Al相包含的原子数为
107 , 568个 ,占总数的 50.3%.在图 1(b)模型Ⅱ中 ,
中心区域为Ni3Al相 ,周围区域为基体Ni相.总包含
的原子数为214 , 504个原子 ,其中 Ni相包含的原子
数为 55 , 112个 ,占总数的 25.7%.Ni3Al相在沿 x
方向分布着 40.5个原胞(包含 81排原子),而与 Ni
相的 41个原胞(包含 82排原子)相对应 ,由此产生
长程的晶格错配.晶体内部不含有任何空位和间隙
原子.为了消除表面对模拟结果带来的影响 ,我们对





















长度单位为 Ni的晶格常数 a0 =0.3524nm.为了消




5000步(25ps), 10000 步 , 15000步 , 20000 步的弛豫
位形 ,以便分析系统是否达到平衡态.
3.结果与讨论
图 2是对模型 I 弛豫过程中系统的势能与体积
随着弛豫时间的变化图.由势能随弛豫时间步数的
变化可以看到 ,势能从初始的-4.4936eV 经过 3000
步的振荡变化后 ,在 6000 步左右时 , 振幅基本在
0.0025eV的范围变化 ,随着弛豫时间的增加 ,在接







振荡 ,并总体呈现下降趋势.在 10000 步时 ,系统体
积虽然在一定的幅度振荡变化 ,但总体呈现为在
53143上下波动 ,波动范围在 50 左右.在 20000 步
时 ,其波动范围缩小为 25左右 ,其相对的变化率仅
为0.047%.这说明 ,该系统在 10000时间步已经达










形图(实心圆球代表 Ni相中的原子 ,实心三角形代表 Ni3Al 相中
的原子)
图3(a)是对模型 Ⅰ弛豫 100ps(20000 步)得到
的原子位形图.由图中圆圈包含的原子可见 ,位错出









位错且分别沿[ 110]和[ 1-10]方向.与图 3(a)不同




位置不同 ,主要是因为两个模型中 Ni3Al 相所处的
Ni相的环境不同所致.
图 4　(a)模型 I 的弛豫后的势能分布图;(b)模型Ⅱ的弛豫后的
势能分布图(圆圈表示位错芯所在的位置)
为了进一步显示位错的分布状态 ,图 4(a)与图
4(b)分别给出了模型 Ⅰ与模型 Ⅱ弛豫 100ps后得到
的势能分布图(分别与图 3(a)与图 3(b)对应).在位
错芯出现的地方 ,用圆圈表示.由图 4可见 ,在位错
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芯附近区域 ,由于晶格错配 ,原子的排布比较混乱 ,
导致此处的势能值升高.而且 ,从此两图可以清晰地
看到 ,在两相交界处 ,势能形成了带状分布.对图 4
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Abstract
In this paper , molecular dynamics simulations are used to study the structure of Ni-based single superalloys with a {100}
Ni Ni3Al grain boundary.Two different initial models are relaxed at 300K using Finnis-Sinclair-type potential.Our simulations
reveal that the misfit energy due to the difference of their lattice constants is released not by long-range latticemisfit but by form-
ing dislocations in local regions.Due to the surrounding differences of Ni3Al phase in Ni-based phase , the dislocations formed
are different.
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